







substrate   and   electric   field,   over   a   MoS2  monolayer,   via   DFT   simulations.   From   these
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We have used the SIMPLEX algorithm [8]  to optimize the DZP basis set for monolayer MoS2  and
SiO2, in their experimental lattice constants of 3.160 Å and 4.914 Å, respectively. This lattice constant
corresponds  to   the silanol     reconstruction of  crystalline  α­quartz,  which has  been widely used  in
previous works [9, 10].
Figure 1.  Top:  side view of   the MoS2  monolayer.
Sulfur   is   marked   as   orange   (light)   atoms,   while
molybdenum is represented as a green (dark) atom. 3
unit cells are represented.
Bottom:   silanol   substrate.   Silicon   atoms   are



















calculated   bandstructures   along   the   ­M­K­   path   of   the   Brillouin   zone,   for   unstrained   MoSΓΓ ΓΓ 2,
compressive and tensile strain.   For compressive strain, our simulations show a displacement of the
conduction band minimum (CBM) from the original K point  to a midpoint  between the K and  ΓΓ
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symmetry points of   the Brillouin zone.  Our results  are summarized in Fig.  3,  which contains  the
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